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化学反応のアニメーション化@ライブラリー化と
それを教材として活用するために
間 島 イ変 哉
Education using Animation of Chemical Reactions 
Toshiya OKAJIMA 
上競
化学反応は分子を構成している原子が再配列す
ることにより、異なった原子関士が結び付き、元
の分子とは構造も性質も違う分子が生成すること
である。化学反応の前後をそれぞれ反応系、生成
系と呼ぴこれらは一本の皮応経路により結ぼれて
いる。この反応経路上の構造を連続的に発生し、
表示すれば反応のアニメーションができ上がる。
アニメーションは三次元的にしかも連続的に原子
の動きを表示できるため、実験後に行われる分子
レベルでの反臨機構などの考察に威力を発揮する
ことは明らかであるが、反感経賂を求めるための
専門的技術の習得、また、入力データをアニメ
ションソフトに載せるためのインターフェースの
開発が課題となる。
I.理霊会と考察
化学反応経路とは、反応系 (reactant) (基質
ともいう)が生成系 (product) に至る道筋であ
る。反応経路上には遵移状態 (transitionstate) 
という最もエネルギーの高い状態が存在し、この
点を越えなければ反応は進行しない。この遷移状
態を越えるために必要なエネルギーを活性犯エネ
ルギー (activation energy) といい、 L1Eヰでい表
わし、また、反応により放出されるエネルギーを
反応熱と呼ぴ、 L1Hoで表わす。このニつの物理量
により反応、過穂の概観を読み取ることができる。
この L1E学と遷移状態における三次元構造は、皮
応性や皮応生成物の予測の基礎データとなるきわ
めて重要な量でもある。一般に、化学反応は皮応、
物と生成物が一つの遷移状態で繋がれた一本の反
応経路により表わされる。 Scheme1に示す [2，
3J -Wittig転位において、これら三つの構造(反
応系、遷移状態、および生成系)を、縦軸にエネ
ルギー準位、横軸に反応、の進行度をとって表わす
とFigure1のようになる。 [2，3 J -Wittig転位は
一本のc-o結合が切断されると問時に一本のC
-c結合が形成される反応、でありその遷移状態で
はc-o結合と C…C結合が部分的に関裂または生
成したような5良環状遷移状態 (TS)を持つo
Figure 1では反応経路を一次元で表示している
が実際には反応系から遷移状態を経て生成系に至
る経路は、麓から山道を出頭まで登りそして下る
出道に例えられる。この道の両側(実擦には多次
元であるがここでは 3次元として述べる)には農
が存在し分子は道の前後にしか移動できない。言
い替えると、分子内での原子の再配列の仕方は前
後方向(反ti5系と生成系に至る)それぞれ一通り
しか存在しない。上る途中の点(反花、系から遷移
状態まで)では前方は上りであるのに対し、後方
は下りである。山頂(遷移状態)では前後いずれ
の方向も下りとなっておりどちらの方向に構造が
変化しでもエネルギーが低下する。前後一方向の
いずれの向きに進んで、も下る道となり他の会ての
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方向では上りとなることから、遷移状態のことを
馬の背にのせる鞍に似、た点という意味で鞍点
(saddle poimt)と呼ぶこともある。山頂から、上っ
てきた鱒と反対測に下ると生成系に至る。下りの
中途(遷移状態から生成系まで)では前方は下り、
後方はよりとなり、前方に向かつて到達した点が
生成系となるわけである。生成系は反J;t系と関様
に如何なる原子の変位によってもエネルギーが上
昇する点であり、エネルギー櫨小点に対応する。
このような反応経路は滑らかに出発点(反応系)
と到達点(生成系)を結んでおり、固有皮J;t座標
(intrinsic reaction coordinate， IRC) とも呼ばれ
ている。
分子は温度に応じた分子振動を行っていが、皮
応系や生成系では、通常、如何なる振動モードに
よっても分子が無秩序な原子集問に分解されるこ
とはない。なぜならば、分子は最も安定な平穏構
造にあり、この構造からずれるような如持なる振
動によっても最終的には原子を平衡構造に戻すよ
うな力が原子に髄くからである。備えば、ある原
子閣の結合距離が平衡構造における結合箆離より
も長くなれば二つの原子の簡には引き合う力が働
き、逆に近づきすぎると遠ざけるようなカが散し
分子には幾つかの規格化された援動モードが存在
するが、数学的にはすべての振動モードは下に出
の放物線により示される(正の振動数)。この曲線
上にビー玉を誼いた状況を想像するとわかりやす
い。ビー玉は最もエネルギーの低い基底状態(凸
放物線の底)を中心として振動しながら、その振
動の輔が徐々に小さくなり、エネルギ…の供給が
止まるとやがてビー玉はこの基底状態で止まって
しまう。遷移状態ではこれら基底状態と異なり、
一つだけ振動数 (imaginaryfrequency)が負の振
動モードが存在する。この場合はよに凸の放物線
上にど…玉を置いた場合に相当する。この振動
モードでは、この方向の振動モードにしたがって
原子が動くと必ずエネルギーが低下し、そのエネ
ルギーの低下最は遷移状態から離れるほど大きく
なる。従って、ビー玉の落下速度は遷移状態から
遠ざかるほど大きくなる。基農状態における振動
は全て平機構造からのずれを充に戻すように働く
のに対して、選移状態における唯一つの負の掠動
モードは遷移状態から、その道筋の先にある皮応
系あるいは生成系に構造を変化させるように働く
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Figure 2. RHF/3-21G energy profile for the reaction of 
singlet oxyg巴n(102) with cis-2ωbutene (3) leading 
to hydroperoxide (4). Energies are in kcal/mol. 
(遷移状態において負の振動数以外の残りの全て
のまの振動モードは遷移状態の構造を擾元するよ
うに働く )0Scheme 1の例では、遷移状態におい
てc-c結合が生成し、 C…O結合が切れるような
鹿子の振動が負の振動モードに当たる。遷移状態
の前方ではc-c結合が生成しつつあると同時に
C…O結合の関裂が徐々に始まっており、選移状態
の後方ではじO結合が急速に開裂し、 c-c結合
が強化される。この反応では結合の生成と開裂が
唯一つの遷移状態において司時に起る。このよう
に[2，3] -Wittig転位は反応系と生成系が唯一の
遷移状態で結ぼれた反感経路を持ち、協奏機構
(concerted mechanism、一段階反応ともいう)に
対Fちする反応に分類される。
Scheme 2およびFigure2のエネルギ…準位園
に示す反応、は、 Schenck反応と呼ばれアリル水素
を持つアルケン類の最も簡単な化合物である尚
一2ー ブテン(3 )と…重項酸素(102)との反応であ
る。この反応経路上には先の [2，3] -Wittig転位
とは異なり、反応系と生成系の関にはエネルギー
の山である遷移状態がこっ存在する。最初の遷移
状態は反応、系と中間体をつないでおり、第二の遷
移状態は中間体と生成系をつなぐ。すなわち反応
系から生成系に到達するためには二つの遷移状態
を越えなければならない。最初の遷移状態はアル
ケン分子の二重結合に 102が付加して三員環中間
体 (INT)を与える経路上にあり、さらに 3員環
中関体からア 1)ル水素が引き抜かれる第二の遷移
状態を経て生成系に至る。すなわち本反応は 2段
踏で反応が完結する段階機構 (stepwise mecha-
nism)に対応する反応に分類される。この反応で
は、第一の遷移状態(TS-1)の方が第ニの遷移状
態(TS-H)よりもエネルギー準位が低く、反応系
から TS-Iに到達するのに必要なエネルギーが
活性化エネルギーとなることを訴し、従って反応
系から中期休を与える前半の段階が律速段階とな
る。 TS-涯を越える段階の活性化エネルギー(中間
体と TS一躍の間のエネルギ一葦)は TS-1を越え
る段階のそれより小きいためTS-1を越えるの
に十分なエネルギーが与えられると TS…耳の
在は反応の欝害とはならず反応は生成系まで一気
に進行する。
計算化学的手法を用いれば反応経路上の、これ
ら反応を特徴づける重要な点のみならず反応、経路
上のあらゆる点を求めることが可能である。
替えれば反応経路上の如何なる構造も表示するこ
とが可能でbある。これらの構造を求めるためには、
遷移状態における負の援動数に対応する按動モー
ドの方向に原子を動かし、結合の再構築をしなが
ら反応系または生成系へと落ちていく分子の途中
の構造のスナップショットをとればよい。プログ
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ラムは遷移状態の構造から負の掻動モードにした
がって原子を動かし、その後、最急降下法と呼ば
れる方法によりエネルギーが最大に低下する道筋
を探しながら基底状態を探していく。その様子は、
)11の水が谷底の最も抵い部分を選んで流れるさま
に似ている。 Figure3-1， 3-2には [2，3J-Wittig 
転イ立におけるスナップショットを集めた。これら
の留に示すように、皮応系から遷移状態まで、結
合が生成する炭素一炭素間が急速に接近してお
り、遷移状態を通過すると炭素一酸素関が急速に
伸びていく様子がわかる。また、 Figure4では czs
-2ー ブテンと102との反応において、反応系から遷
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Figure 3・1.The snapshots of the structures on th巴reactionpath for [2， 3]-Witting rearrangement of 1 (from the 
r巴actantto the transition structure (TS)). 
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Figure 3・2.The snapshots of the structures on the reaction path for [2， 3J 叩Wittingrearrangement of 1 (from the 
transition structure (TS) to the product). 
移状態を経て生成系に至る反応、経路上のいくつか
の重要な構造のみ示した。
反応経路上の構造は連続的に求めることができ
るが、この反}it，経路は遷移状態が求められなけれ
ば計算できない。 Figure1に示すような遷移状態
が一つしか存在しない皮応においては、ただ…つ
の遷移状態を求めればよい。しかしながら、
Scheme 2で示されるような(一殺にはこの方が
多い)反応、では、全ての遷移状態を求める必要が
ある。 Scheme2で示されるニ段階反応において
は、 TS…Iから得られる中間体は TS-IIから得ら
れる中間体と開じ構造に収束したが、ニつの遷移
状態から得られる中間体は加のものであることも
ある。この場合には、これら異なった中間体を結
ぶ経路上に第三の遷移状態があるという複雑な反
高経路となる。幸いなことに、 Figure4に示す反
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Figure 4. RHF /3ω21G r邑actionof '02 with cis-2-butene (3). 
応、例では、ニつの選移状態から得られる中間体は
いずれも悶ーの3畏環状構造 (INT)であった。
このことにより、反応系と生成系は二つの遷移状
態と一つの中間体を経由した一筋の反応経路によ
りつながることがわかった。より護雑な反応、経路
においては遷移状態の数がさらに増えるため、反
応、経路を求めることはきわめて関難な作業とな
る。
ここで示したニ種類の反応、は、例えば [2，3J 
…Wittig転位では、 C…C結合が生成するとともに
じO結合が切れるという結合の切断と形成を一
段階反応(協奏反応、)として学ぶことができる。
アニメーション表示は化学反応とは何か、原子は
どのように動くのか、あるいは原子の動きは決し
て無秩序ではなくある規制に従うことなど、イむ学
反応、に関する様々な境問を包括的に理解するため
の教材として利用できる。また Schenck反応につ
いては、如持にして炭化水素骨格に畿素官能基が
導入されるかといういわゆる不飽和脂肪畿などの
過駿佑反応による過酸化脂質生成のモデル反応の
一例として選んだが、一見、生命と無関保のよう
に見える佑学反応さえも、生体分子の反感として
加工することが可能であり、生活化学の分野にお
ける教材としての利用価値は高い。ほぽ全ての北
学反応に対してこのよっなアニメーション佑は可
能であることから、化学分野にとどまらず、生物
分野(DNA分子に対する薬物相互作用(発癌メカ
ニズムの表示))、地学分野(若石中での化学反応)、
あるいはダイオキシンの発生メカニズム、ブロン
によるオゾン層破壊メカニズムなどの環境問題に
関わる多くの化学反応などがリアルタイムで表示
できる。このことにより、化学現象に対する理解
化学反応のアニメーション化・ライブラリー化とそれを教材として活用するために 141 
がより深まり、関心を持つ生徒・学生が増えるこ
とが期待できる。このように化学反応のアニメー
ション表示による教育効果はきわめて大きく、現
在の子供の理科離れに対処する方策のーっともな
りうる。
二つの液体を混ぜて、色がどのように変化する
かあるいはどのような香りが発生するかなどの化
学実験を見せた後、なぜそうなるのかという疑問
に答えるためには、分子の次元まで立ち入ること
が必要不可欠となり分子という概念とその挙動に
ついて学ばなければならない。特に1fJ学と初めて
接する場合、また、化学現象をより深く理解した
いという願望に答えうる強力な武器のーっとなる
のが、分子の挙動をグラフィックスによりリアル
タイムに表示することではないかと考える。現在、
分子を表示するプログラムソフトは数多い。しか
しながら、それらが供給する反応の議類は極めて
隈られている上、高価であり入手しにくい。実際
に教育現場で・行っている実験に関係する分子の挙
動を表示したい場面の方が圧倒的に多く、その場
合、まずアニメーション表示を行うためのデータ
すなわち座標をどのよ 7にして得るかが問題であ
る。また得られた座標をどのようにしてアニメー
ションソフトに組み込むかという開題もある。こ
のニつの問題は解決するための方針は実は確立さ
れているにもかかわらず、現在まで大学レベルに
おいてもほとんど教材佑の試みはなされていな
い。現在我々は、これら二つの問題を解決する手
法として、選移状態および皮応、経路を得るための
システムの開発とアニメーションソフトによる
示データを作成するいわゆるグラフイカルイン
ターフェースの機能を有するソフトの開発に着手
した。遷移状態の計算には専門的知識と技術を要
するが、現ですま比較的簡単に反応経路まで求め
ることが可能になりつつある。化学の授業におい
て教材として取り上げられる反応は比較的単純で
あることから、計算により求められた反応経路を
して分子表示データのライブラリーを作成す
るのに長い時間を要しない。また教師が、集積さ
れたデータを必要に応じて教材として自由に使う
ことができる環境が整えられれば、佑学教育の効
率は大いに高まる。
II. おわりに
本アニメーション表示システムが完成すれば、
少なくとも化学の分野においては、実験後の反応
機構などの考察において分子という概念、挙動、
反応などに対する理解がよりスムーズとなり、そ
してより深まるものと期待される。本システムは
基本的にどのような化学反応にも対応できる。解
説を付したライブラリーを作成しアクセス可能な
状況を作り出すことにより、教育関係者のみなら
ず興味のある一般の人は必要な反応を取り出して
自身のパソコンにインストールされたアニメー
ションソフトで容易に表示することができるよう
になる。このことにより、広く佑学的知識が一般
に普及できれば、現在の自然環境の問題や食の開
題、産薬の問題など、地球規模で直面している様々
な危機に対するー殻人の意識の向上、考察力・対
応、力を養うことができると考えている。本システ
ムを利用するための条件は、既存のアニメ…ショ
ンソフトが用いるデータファイルが読み書き可能
である(すなわち他のフ。ログラムにより作成され
た入力座標データをアニメーションソフトが読む
ことが可能)ということだけではないかと考えて
いる。
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